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第一部で、はbcc 及びfcc 遷移金属の表面のd 電子の状態を薄膜を用いてタイト・バインデイング近似
で調べている。その結果bcc 構造では，この近似がかなり良い近似であることが分かり，又表面では
電子状態密度は， 1) バンド幅が狭くなること， 2) バンドの中央に表面状態に基づく鋭いピークが
現われることがあること， 3) 対称性の低下から縮退が解けることを示している。 fcc 構造では自己
無撞着な計算が必須であるとしている。




ルギ一変化のバランスから，デープとキングが提唱したモデル(原子蛮位は表面内 [11ω 方向の c(2
X 2) 構造)が安定であることを導き，変位の大きさも実測値と良く合う結果を得ている。又表面で
緩和が起きることを示し これらの現象の電子論的起源を明らかにしている。

















i )実験的に知られている Mo 及びWの (001) 表面での原子再配列現象を表面原子の変位によるパン
ド・エネルギーの減少と原子間斤力ポテンシャルの増加との釣り合いとして理論的にとりあっかい
デープとキングの提唱したモデル [C(2x 2) 構造〕 が安定であることを導き，実測値とよく合う変
位の大きさを得ている。
ii) d ー金属のK帯X 線放出スペクトルをバンド理論から求め実測値とよく合う結果を得ている。ま
たCuのK放出スペクトルに観測される 2 つのピークは d ーノf ンドの影響を受けた 4P 電子の双極子
遷移で説明できることを明らかにしている。
以上述べたように本論文は半導体素子製造上，重要な遷移金属の界面電子状態に対する基礎的な新
知見を与えており 電気物性工学に寄与するところが大きい。よって本論文は博士論文として価値あ
るものと認める。
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